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第 4 章では、オルソ・パラ転換触媒として実用に供されている Fe(OH)3の電子状態とそれによる水素分子のオル
ソ・パラ転換過程について解析した。その結果、水素分子の配向が Fe(OH)3クラスター平面に対して垂直に近い場







第 5 章では、 M(C6H6h (M = Mn、 Fe 、 Co) 遷移金属・ベンゼン・サンドイツチクラスターの電子状態と、それに
よる水素分子のオルソ・パラ転換過程について解析した。 Mn、 Fe 、 Co の中では、磁気モーメントは Fe の場合が最






















(2)M(C6H6)z (M = Mn、 Fe 、 Co) 遷移金属一ベンゼン・サンドイツチクラスターの電子状態と、それによる水素分
子のオルソ・パラ転換過程を解析し、次の結果を得ている。ベンゼンに挟まれる遷移金属 M が、 Mn、 Fe、 Co のい
ずれかの場合、磁気モーメントは Fe の場合が最も大きく、スピン密度分布の不均一性は Mn の場合が最も大きくな
ることを見出している。一方、水素分子のオルソ・パラ転換確率は、 Mn の場合が最も大きくなることを見出してい
る。このことから、オルソ・パラ転換を促進する触媒作用には、触媒のもつ磁気モーメントの絶対的な大きさではな
く、スピン密度分布の不均一性こそが重要であるという知見を得ている。
(3)固体表面には一般に動的量子フィルタ一作用があり、固体表面から会合脱離する水素分子の回転状態と脱離速度
の聞には相闘が現れる。この動的量子フィルタ一作用とオルソ・パラ転換確率の回転状態依存性を利用することによ
り、転換確率を 1 桁程度増加させることができるプロセスを設計している。また、このプロセス設計のように、触媒
活性の改良には、反応吻の量子状態を制御することが有効であることを指摘している。
以上のように、本論文は微視的な立場から固体表面およびクラスターにおける水素分子のオルソ・パラ転換を伴う
動的量子過程を理論的に調べ、その動的量子過程の制御と設計に関する工学的に有用な知見を得たもので、応用物理
学、特に、物性物理学に寄与することが大きい。よって本論文は博士論文として価値あるものと認める。
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